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Sinteza borofenov na kovinskih substratih 
 
Povzetek: Bor je v periodnem sistemu sosed ogljika in kaže zanimive fizikalne 
lastnosti, ki izhajajo iz elektronsko deficitarnih, močno delokaliziranih kovalentnih 
vezi. Čeprav je od prvih teoretičnih predvidevanj obstoja 2D borovih alotropov 
minilo že nekaj časa, so bile prve strukture borofena sintetizirane pred kratkim. 
Zaradi unikatne značilnosti povezovanja borovih atomov v 2D strukture s 
šestkotnimi prazninami je za borofene značilna alotropija. Nekatere izmed 
alotropnih modifikacij so stabilnejše in bolj verjetne od drugih, razlikujejo se po 
fizikalnih ter kemijskih lastnostih. V svetu nanotehnologije so borofeni poželi 
veliko zanimanja prav zaradi navdihujočih fizikalnih lastnosti kot so: negativno 
Poisonovo razmerje, močna anizotropija Youngovega modula ter druge zanimive 
elektronske in toplotne transportne lastnosti. 
V svojem diplomskem delu na začetku povzamem nekatere osnovne značilnosti 
bora kot osnovnega gradnika borofenov. Nadaljujem z opisom borofenov, 
principom njihove alotropije in izgradnje. Na kratko opišem nekatere izmed 
njihovih izjemnih fizikalnih in kemijskih lastnosti ter njihovo možno uporabo v 
bližnji prihodnosti. 
Večina vsebine zavzema njihova priprava na različnih kovinskih substratih. Ti 
omogočajo njihovo sintezo in so ključni razlog stabilizacije strukture borofena na 
površini kovine. Vse sinteze se, glede na substrat, ki je uporabljen za njihovo 
predpripravo, deloma razlikujejo, vendar je njihov princip na zunaj podoben. Ker 
je bilo do danes eksperimentalno realiziranih le malo sintez borofenov, je do tega 
trenutka težko zaključiti z natančno definicijo, ki bi definirala sintezo borofena na 
substratu, ne glede na to, katero kovino bi uporabili za substrat. Za slednje je v 
prihodnosti potrebnih več dodatnih raziskav in eksperimentalnih potrditev. Za 
konec povzamem vsako izmed uspešnih sintez borofena na različnem kovinskem 
substratu. 
Ključne besede: borofen, sinteza, kovinski substrat
Synthesis of borophenes on metal substrates 
Abstract: In periodic table, boron is situated next to carbon and exhibits 
interesting physical properties, which stem from electronically deficient, 
extremely delocalized covalent bonds. Despite the fact that the first theoretical 
predictions about the existence of 2D boron allotropes were made some time 
ago, the first structures of borophene were synthesized fairly recently. The 
unique quality of arrangement of boron atoms into 2D structures with hexagonal 
voids is the reason why allotropy is typical of borophenes. Some of the 
allotropic modifications are more stable and probable than others, they differ in 
physical and chemical properties. The fact that borophenes have inspiring 
physical properties such as negative Poisson's ratio, extreme anisotropy of 
Young's modulus and other intriguing electronic and thermal transport 
properties is exactly why they have received much interest in the world of 
nanotechnology. 
At the beginning of this document I talk about some properties of boron as the 
main cornerstone of borophene. This is followed by the description of 
borophenes, the principle of their allotropy and how they are built. I briefly 
describe some of their exceptional physical and chemical properties and their 
possible usage in near future. 
The main part of the content portrays their construction and synthesis on 
various metallic substrates which enable borophene synthesis and are key for 
its stabilisation on the metal surface. Each synthesis among the substrates 
differs in part, yet on the outside their principle looks similar. It is difficult to 
conclude with a precise definition that would be common to all the borophene 
syntheses on metallic substrates since only few have been experimentally done 
up until this day. For the latter, more additional research and experiments to 
prove it are required. In the conclusion I provide a summary of each of the 
successfully carried out borophene syntheses on various metallic substrates. 
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Seznam uporabljenih kratic in simbolov 
2DM – dvodimenzionalni materiali 
ML– eno slojno ang. »monolayer« 
ν - koncentracija vrzeli v strukturi borofena 
Ag(111) – srebrov substrat s kristalno ravnino (111) 
Cu(111) – bakrov substrat s kristalno ravnino (111) 
Au(111) – substrat zlata s kristalno ravnino (111) 
Al(111) – aluminijev substrat s kristalno ravnino (111) 
Ni(111) – nikljev substrat s kristalno ravnino (111) 
Ir(111) – iridijev substrat s kristalno ravnino (111) 
Γ – center Brillouini cone 
2D – dvodimenzionalno  
𝛽12 – struktura borofena s koncentracijo praznin 𝜈=1/6 
𝜒3 – struktura borofena s koncentracijo praznin 𝜈=1/5 
STM – vrstični tunelski mikroskop ang. »scanning tunnelling microscopy« 
Pmmn – prostorska skupina ortorombskega kristalnega sistema 
C2mm – prostorska skupina ortorombskega kristalnega sistema  
2-Pmmn – struktura borofena s Pmmn prostorsko skupino, z dvema atomoma v 
osnovni celici 
𝛿6 – struktura borofena s koncentracijo 𝜈=0 
ARPES – fotoemisijska spektroskopija ang. »angle-resolved photo-emission 
spectroscopy« 
LEED – nizkoenergijska elektronska difrakcija ang. »low-energy electron 
difraction« 
LEEM – nizkoenergijska elektronska mikroskopija ang. »low-energy electron 
microscopy« 
CE metoda – metoda ekspanzije skupka ang. »cluster expansion method«  
𝑁𝐹 – elektronska gostota stanj na Fermi nivoju 
λ – parameter spajanja elektron-fonon 
Tc – kritična temperatura 
𝐻2 – molekula vodika 
Na – natrij 
Mg – magnezij  
Al – aluminij  
Ca – kalcij  
B – bor  
𝐻2 – molekula vodika/vodik 
𝜈1/8 – struktura borofena s koncentracijo praznin 𝜈=1/8 
HHs – šestkotne praznine/vrzeli ang. »hexagonal holes« 
PDOS – projekcija gostote stanj ang. »projected density of states« 
FCC – ploskovno centriran kristalni sistem ang. »face-centred cubic crystal 
system« 
HCP – heksagonalni najgostejši sklad ang. »hexagonal close packed system
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1 Bor 
V periodnem sistemu se bor nahaja na petem zaporednem mestu, na vrhu tretje 
glavne skupine pod oznako B. Od ostalih predstavnikov skupine se razlikuje po 
tem, da edini spada v skupino polkovin. Nekovinske lastnosti so predvsem 
posledica visoke ionizacijske energije, medtem ko po drugi strani pod določenimi 
pogoji kaže lastnosti kovine, kot je npr. električna prevodnost. Tvori izključno 
kovalentne spojine, ki so v skladu z elektronsko konfiguracijo elektronsko 
deficitarne. Na zemlji je približno 1,8 ∙ 10−3 utežnih odstotkov bora. Najpogosteje 
ga v naravi najdemo v obliki mineralov karnita in boraksa. Drugi, v zemeljski skorji 
manj zastopani minerali, so še borokalcit, colemanit, borazit in boronitrokalcit [1]. 
1.1 Lastnosti bora 
1.1.1 Kemijske lastnosti 
Bor lahko označimo kot nereaktiven element. Na zraku oksidira šele pri 
temperaturi 700 °C. S halogeni in žveplom se spaja med 400 °C in 700 °C, z 
dušikom pa reagira pri 900 °C. V kislinah je dokaj obstojen, oksidira pa ga 
dušikova (V) kislina. Taline hidroksidov ga pretvorijo v borate. S kovinami tvori 
boride, trdne nereaktivne spojine z visokim tališčem. Večina od njih prevaja 
električni tok [1]. 
1.1.2 Fizikalne lastnosti 
Kot čista snov bor nastopa v dveh oblikah. Kot rjav prah in kot polikristaliničen, 
črn material. Slednji je kljub svoji trdoti prekrhek za kakršnokoli praktično 
uporabo. Osnovne enote večine poznanih borovih modifikacij in njegovih spojin 
sta B12 ikozaeder ali B12 kubooktaeder. Te enote s pomočjo dodatnih borovih 
atomov- ali tvorbo vezi preko intersticijskih mest, sestavljajo kristalno mrežo. V 
večini primerov so te kristalne mreže v tetragonalni, romboedrični in ortorombski 
obliki [2]. V nekaterih primerih B12 enote tvorijo tudi večje super strukture, kot sta 
B84 ali (B12)7 super strukturi. 
Bor je pri sobni temperaturi v trdem agregatnem stanju. Amorfna faza ima gostoto 
2,37 g/𝑐𝑚3, medtem ko se kristalinične oblike ena od druge razlikujejo. 
Najgostejša modifikacija bora je ortorombska z gostoto 2,52 g/𝑐𝑚3 [3]. Zaradi 
svoje majhne velikosti- bor tvori močne vezi s svojimi sosednjimi atomi bora. To 
pa je tudi glavni razlog, da imajo vse njegove oblike dokaj visoko temperaturo 
vrelišča (nad 3000 °C). Amorfna faza ima temperaturo tališča 2075 °C in 
temperaturo vrelišča 4000 °C. Posledica močnih vezi in same strukture 
kristaliničnega bora je tudi njegova trdota. Na Mohsovi lestvici zaseda drugo 
mestom z vrednostjo 9,5. Tik za diamantom, ki velja za najtrši element z 
vrednostjo 10 po Mohsu. Prav tako ima bor zelo dobre mehanske lastnosti, kot 
sta Youngov modul in natezna napetost. Youngov modul ima vrednost okoli 0,48 
TPa, kar je približno dvakrat večja vrednost od jekla. Natezna napetost bora pa 
sega do okoli 4,8 GPa. Ionizacijska energija za odvzem prvih treh elektronov iz 
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zunanjih orbital bora je 6885 kJ/mol, kar predstavlja zelo visoko vrednost in 
posledično onemogoča nastanek 𝐵3+ iona [1],[4]. 
Bor spada med skupino polprevodnikov. Njihova značilnost je padec električne 
upornosti z višanjem temperature. Upornost polikristaliničnega bora pri sobni 
temperaturi ima vrednost 106 Ohm/cm, z višanjem temperature pa ta vrednost 
občutno pade (npr. pri 300 °C ima bor upornost med 102 in 103 Ohm/cm) [5]. 
1.2 Uporaba bora 
Zaradi majhne molekulske mase in velike vrednosti energije, ki se sprosti ob 
izgorevanju, je amorfen bor atraktiven dodatek za uporabo v raketnih pogonskih 
gorivih [6].  
Perborati se kot oksidanti uporabljajo v pralnih praških, mehčalcih vode in 
belilnem sredstvu. Pri pranju reagirajo z vodo in pri povišanih temperaturah 
sproščajo kisik. Vsebujejo peroksi skupino, katera predstavlja vir aktivnega 
kisika, kot oksidanta v mnogih čistilih. 
V majhnih količinah se pojavlja tudi v izdelkih za osebno nego in farmacijo. 
Boraks dekahidrat je kot glavna sestavina ključen v kapljicah za oči, pomaga 
namreč uravnavati pH in ohranjati oči vlažne [7]. 
Zaradi svojih dobrih mehanskih lastnosti, odpornosti na visoke temperature, 
kemikalije in temperaturne šoke je nepogrešljiv v steklarstvu. Borov trioksid in 
kremen sta glavni sestavini za borosilikatno steklo. Iz slednjega so narejena 
okna, kozarci, nekatera laboratorijska oprema, kuhinjske posode, razsvetljava in 
drugo [8]. 
Bor je eden pogostejših materialov, ki se uporabljajo v jedrskih reaktorjih. Izotop 
𝐵10  gradi kontrolne palice, katerih naloga je upočasnjevati oz. nadzorovati 
jedrsko reakcijo z absorbiranjem termalnih nevtronov. [9],[10]. 
Kot dodatek h kompozitom z epoksi smolami, se uporabljajo borovi filamenti, ki 
imajo vlogo ojačevalcev strukture. V papirni industriji pa dodatki borata škrobnim 
lepilom močno izboljšajo njihove lepilne sposobnosti [11]. 
Bor se uporablja tudi kot dopant v polprevodnikih. Namerno ga vnašajo kot 
nečistočo v čist polprevodnik elementa četrte skupine periodnega sistema in s 
tem izboljšajo nekatere prevodniške lastnosti. Uporablja se ga za izdelavo p-tipa 
polprevodnikov, v katerih predstavljajo vrzeli večji del prenašalcev naboja kot 
elektroni. Z dopiranjem bora, ki ima tri valenčne elektrone, v element s štirimi 
valenčnimi elektroni, npr. silicij, bo na nekem mest premalo elektronov, da bi se 
tvorila vez med borom in silicijem. Na tem mestu nastane vrzel, ki se premika po 
celotni mreži in tako pospeši transport elektronov [12]. 
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V zadnjih nekaj letih pa je bor dobil večjo pozornost na področju 2D materialov 
(2DM), kar bom obširneje obravnaval v nadaljevanju diplome. 
2 Borofen 
V zadnjih letih beležimo velik tehnološki in znanstveni razcvet na področju »nano-
znanosti«. Ta nova veja znanosti je po mnenju nekaterih strokovnjakov tako 
obetavna, da govorijo o začetku nove tehnološke dobe, dobe nanotehnologije. 
Eno izmed področji nanotehnologije predstavljajo nanomateriali, ki jih lahko 
naprej delimo na 2DM, predstavnik katerih je tudi borofen. 
Leta 1996 je teoretična študija dvoslojnega kvazi-planarnega borovega materiala, 
ki jo je izvedel Ihsan Boustani, pokazala povečanje v stabilnosti sistema [13]. 
Zaslugo za to je pripisal prekrivanju 𝜋 orbital med sloji. Ta napoved je odpirala 
možnost stabilne periodične strukture bora, ki bi imela analogne lastnosti kot 
takrat bolje poznan grafit, in posledično enoslojnega materiala bora, borofena. 
Kasneje je kar nekaj računskih študij predvidevalo obstojno sintezo borovih eno-
atomskih plasti na kovinskih substratih [13]–[15], kar pa je leta 2015 prvič uspelo 
eksperimentalno dokazati dvema znanstvenima skupinama [16],[17]. 
2.1 Alotropne strukture borofena 
Bor ima tri valenčne elektrone s konfiguracijo 2𝑠22𝑝1 in štiri proste valenčne 
orbitale. Očitno je, da ima več prostih orbital kot valenčnih elektronov, kar privede 
do tega, da bor ne more zapolniti okteta ob povezovanju s sosednjimi borovimi 
atomi. To pomeni, da se vezi v borofenu ne morejo tvoriti po principu 2c-2e ( ang. 
»2 core – 2 electrons«, dva elektrona tvorita vez med dvema atomoma), kot je to 
mogoče pri grafenu. Zato je pri povezovanju borovih atomov potreben sočasen 
obstoj lokaliziranih 2c-2e in delokaliziranih nc-2e vezi (ang. »multicenter – 2 
electrons«, dva elektrona se razdelita med več jedri), ker s tem rešimo 
elektronsko deficitarnost in stabiliziramo kristalno strukturo. 
Večina predvidenih in sintetiziranih struktur ima znotraj kristalne mreže vrzeli na 
mestu, kjer bi moral biti atom bora. Vrzeli imajo obliko pravilnega šestkotnika. Ta 
fenomen lahko razložimo s shemo kemijske vezi, kjer so šestkotne vrzeli 
nagnjene k sprejemanju presežnih elektronov iz trikotnih območji strukture. 
Šestkotne vrzeli in šestkotniki z borovim atomom na sredini so mešano 
razporejeni po kristalu in tako nevtralizirajo deficitarnost in stabilizirajo strukturo 
[18]. Raziskave kažejo, da je stabilnost borofena močno odvisna od koncentracije 
omenjenih vrzeli.  Izkaže se, da so zgolj strukture znotraj koncentracijskega 
območja vrzeli ν = 0.10 – 0.15 lahko stabilizirane s pomočjo vrzeli [19].  
Koncentracija vrzeli (označena z ν) je definirana kot razmerje med številom vrzeli 
in številom borovih atomov v originalni ponavljajoči se trikotni strukturi (brez 
praznin). Ker je tak sistem ugodnejši, je taka struktura energijsko najstabilnejša 
[20]. Opazimo tudi, da je tvorbena energija malo gostejših struktur ν = 1/8 in ν = 
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2/15 dokaj blizu te pri ν = 1/9, kar predstavlja stabilne strukture in napoveduje 
izvedljive eksperimentalne realizacije (slika 2.1). Kljub temu je potrebno omeniti, 
da je lahko najstabilnejše stanje, ob upoštevanju sekundarnih faktorjev, malo 
zamaknjeno glede na koncentracijo ν=1/9 [21]. Ob upoštevanju interakcije vrzel-
vrzel, se najugodnejše energetsko stanje dvigne do tistega pri ν = 1/8. Na splošno 
je večina stabilnih alotropnih struktur znotraj ozkega koncentracijskega območja  
med ν = 0.10 – 0.15, kar nakazuje na možnost obstoja različnih alotropov 
borofena.  
 
Slika 2.1: Graf odvisnosti vezavne energije (levo) in tvorbene energije (desno) od koncentracije 
šestkotnih vrzeli. Povzeto po [20],[21]. 
Opazimo lahko tudi naslednjo odvisnost borofena od koncentracije vrzeli. 
Borofen z ν < 1/9 vsebujejo presežek elektronov v strukturi, kar se kaže v izven-
ravninskem (ang. »out-of-plane«) upogibanju strukture, zaradi mešanja izven in 
znotraj ravninskih orbital. Tisti borofeni, ki imajo koncentracijo ν > 1/9, so 
elektronsko deficitarni in zato posedujejo skoraj povsem linearno obliko strukture 
[22]. 
Kljub temu da teoretični izračuni predvidevajo veliko število alotropnih struktur 
borofenov, predstavlja njihov praktičen obstoj velik eksperimentalni izziv. 
Poudariti je potrebno, da stabilna prostostoječa struktura do sedaj še ni bila 
realizirana. Njihov obstoj je močno odvisen od treh večjih faktorjev, ki stabilizirajo 
strukturo in omogočajo njen obstoj tudi v praksi. Poleg koncentracije vrzeli igra 
ključno vlogo tudi predpriprava kovinskega substrata in kemijska modifikacija. Vsi 
ti trije dejavniki močno vplivajo na realizacijo strukture borofena. Ravno ustrezna 
predpriprava s kovinskim substratom je omogočala eksperimentalno pripravo 
borofena, ko sta leta 2015 dve skupini neodvisno sintetizirali borofen na Ag(111) 
substratu [16],[17]. 
Z različnimi računskimi raziskavami je predvideno veliko število možnih 
alotropnih struktur borofena z in brez praznin. Osredotočil se bom predvsem na 
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tiste, ki so v koncentracijskem območju praznin med ν = 0,10 in ν = 0,15 ter 
predstavljajo najstabilnejši sistem oz. so bile eksperimentalno dokazane.  
Trikotno valovita/sponkasta oblika, β12, χ3 in borofen v obliki satovja. so bili 
računsko predvidevane že pred samimi eksperimentalnimi realizacijami, kar kaže 
na pomembno vlogo teoretičnih izračunov in predvidevanj. Pred kratkim pa so 
bile eksperimentalno pridobljene še nekatere nove strukture. Predlagana χ6 faza, 
ko so znanstveniki sintetizirali borofen na iridiju [24], nova faza s koncentracijo 
praznin ν = 1/12 na zlatu [25] in večja kristalinična območja s koncentracijo praznin 
ν = 1/5 na bakru. Vredno je omeniti, da je struktura sintetiziranih borofenov močno 
odvisna od vrste substrata. 
Povsem na robu koncentracijskega območja ν je struktura v obliki satovja oz. 
struktura, ki je enaka strukturi grafena. Celotno območje strukture zasedajo zgolj 
šestkotniki, katerih oglišča predstavljajo atomi bora. Ti šestkotniki so pravzaprav 
iste šestkotne vrzeli kot v ostalih strukturah, le da je tukaj njihova koncentracija 
najvišja možna z vrednostjo ν = 1/3 oz. strukturo sestavljajo zgolj vrzeli. Strukturo 
so uspeli sintetizirati na Al(111) substratu. Izmerjene konstante strukture so blizu 
izračunanim in imajo vrednost 0,29 nm (izračunane 0,30 nm). Struktura je 
povsem planarna z dvema atomoma v osnovni celici [26]. 
Trikoten valovit borofen (slika 2.2) je eden izmed predlaganih struktur, ki so bile 
sintetizirane na Ag(111). Njegova prostorska skupina je Pmmn. Gre za valovito 
trikotno strukturo med seboj povezanih atomov bora. Če strukturo pogledamo iz 
stranske perspektive je ta valovita, z višino vala/sponke 0,91 Å. Pmmn struktura 
je edina od predlaganih, do zdaj sintetiziranih, ki ne vsebuje vrzeli (ν = 0). V 
osnovni celici se nahajata 2 atoma postavljena v dveh različnih ravninah, zato je 
bila ta struktura predstavljena pod imenom 2-Pmmn [27]. Teoretični izračuni 
podajajo parametre osnovne celice a = 1,613 Å in b = 2,864 Å, medtem ko so bili 
eksperimentalni rezultati rahlo drugačni (a = 5,1 ± 0,2 Å in b = 2,9 ± 0,2 Å). Vendar 
se kljub nepopolnemu ujemanju rezultatov STM (vrstični tunelski mikroskop, ang. 
»scanning tunnelling microscopy«) slike dovolj dobro ujemajo s tistimi, ki so bile 
pridobljene ob eksperimentu [28]. 
β12 in χ3 fazi (slika 2.2) sta bili prav tako prvič sintetizirani na Ag(111). β12 faza 
ima v osnovni celici 5 atomov, χ3 pa 4. Pri obeh fazah se atomi nahajajo v isti 
ravnini. β12 borofen ima v »cikcak« smeri ponavljajoč vzorec praznih in polnih 
šestkotnikov. Parametra osnovne celi sta a = 5,0 Å in b = 2,9 Å, z vrednostjo ν = 
1/6 . Njegova prostorska skupina je P2mm. χ3 borofen ima osnovno celico v obliki 
romboedra z dimenzijami a = 4,4 Å in b = 4,4 Å in vrednostjo ν = 1/5, njegova 
prostorska skupina je C2mm. Teoretični izračuni obeh oblik β12 in χ3 se odlično  




Slika 2.2: Ptičja in stranska perspektiva 𝛽12 (levo), 𝜒3 (sredina) in trikotno-valovitega (desno) 
borofena z osnovnimi celicami struktur. Povzeto po [28]. 
χ6 struktura (slika 2.3) je predlagana za borofen, sintetiziran na Ir(111). Osnovna 
celica v povprečju vsebuje 25 atomov. Ima obliko paralelograma s površino 
76,408 Å2 in gostoto 0,327 Å−2 [24]. 
 
Slika 2.3: Ptičja perspektiva 𝜒6 strukture borofena, z osnovno celico. Povzeto po 
[24]. 
 
V prihodnje lahko pričakujemo veliko novih sintetiziranih borofenov in posledično 
večji vpogled v njihovo strukturo. 
2.2 Fizikalne in kemijske lastnosti 
2.2.1 Mehanske lastnosti 
Zaradi močnih B-B vezi in unikatne strukture, kažejo borofeni edinstvene 
mehanske lastnosti. Pmmn valovita struktura kaže močno anizotropne mehanske 
lastnosti in negativno Poissonovo razmerje. Youngov modul pridobljen iz 
eksperimentalnih meritev ima v smeri a vrednost 398 GPa, medtem ko je v b 
smeri manjši, in sicer 170 GPa. Zaradi strukture, ki je nagubana iz ravnine, 
poseduje negativno Poissonovo razmerje (–0.04 v a smeri in –0.02 v b smeri). 
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Maksimalna natezna napetost v a in b smeri je 27;46 in 12,95 pripadajoč relativen 
raztezek pa 0,10 in 0,15 [30]. 
Tako kot imajo praznine znotraj strukture borofena velik pomen za stabilizacijo 
kristala, močno vplivajo tudi na njihove mehanske lastnosti. Ravninski (»ang. in-
plane«) Youngov modul za borofen z ν = 1/6 je 210 in 190 N/m vzdolž in preko 
vrst praznin ter 205 in 208 N/m za borofen z ν = 1/5. Za najstabilnejšo strukturo 
z ν = 1/9 (α faza) pa je Youngov modul skoraj izotropen z vrednostjo 214 N/m [31]. 
Da ima struktura brez vrzeli višji Youngov modul si lahko razlagamo z dejstvom, 
da je mehanska moč odvisna predvsem od intenzitete in števila B-B vezi v 
določeni smeri. Struktura, ki vsebuje vrzeli, ima manj B-B vezi, kar ošibi strukturo. 
Na področju plastične deformacije borofeni ne doživijo razpada strukture, tako 
kot to velja za večino ostalih 2D materialov, temveč se fazno transformirajo. Ko 
natezna napetost raste, se atomi bora lahkotno reorganizirajo tako, da se 
področje kristala poveča na račun zvišanja koncentracije praznin. Prisotnost 
praznin je ključna pri procesu duktilnega zloma. Brez šestkotnih praznin struktura 
ob raztezanju postane krhka z raztezkom okoli 8 %, ko je raztegnjena vzdolž 
grebenov [22]. Poissonovo razmerje vseh borofenov, ki vsebujejo praznine, je 
pozitivno. Na splošno so kritični raztezki α, β12 in χ3 faze veliko večji kot tisti pri 2-
Pmmn fazi [30]. 
S kemijskimi modifikacijami se mehanske lastnosti močno spremenijo. Youngov 
modul popolnoma hidrogenirane 2-Pmmn faze ima v dveh ravninskih (ang. »in-
plane«) smereh vrednosti 172,24 N/m in 110,59 N/m [31]. Dramatično znižanje 
Youngovega modula si lahko razlagamo s pomočjo atomske strukture. S 
hidrogenacijo se dolžina B-B vezi poveča, kar ošibi moč vezi in posledično zniža 
Youngov modul. Po drugi strani pa se s hidrogenacijo poveča kritičen raztezek. 
Podobne spremembe lastnosti kaže tudi fluoriranje. 
Če združimo več plasti borofena v eno strukturo, Youngov modul v dveh 
ravninskih smereh pada od ene plasti pa do štirih. Poskus je bil izveden na 2-
Pmmn strukturi [30]. 
Z računskimi metodami je bila definirana odvisnost nekaterih mehanskih lastnosti 
od temperature. Rezultati so pokazali, da Youngov modul in natezna napetost 
padata s temperaturo. Tudi žilavost materiala pada s temperaturo. Pri 
proučevanih borofenih s koncentracijo praznin ν = 1/9, 1/8 (A), 1/8 (B), 2/15, 4/27 
žilavost dosega vrednosti 1,2-2,0; 0,65-1,8; in 0,6-1,0 J/m2 pri 1, 300 in 600 K. 
Pri 600K žilavost narašča z naraščanjem koncentracije praznin ν pod natezno 
napetostjo v a in b smeri [32].  
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2.2.2 Elektronske in optične lastnosti 
Izračunana elektronska struktura 2-Pmmn faze borofena kaže močno 
anizotropijo. Struktura elektronskih pasov kaže kovinsko prevodnost vzdolž a 
smeri, v b smeri pa je prisoten prepovedani pas. Prav tako je električni tok vzdolž 
verig dvakrat večji kot v smeri izven ravninskega nagubanja [30].  
Kemijska modifikacija je učinkovit način za manipuliranje s strukturo elektronskih 
pasov, ko govorimo o 2DM. Zanimiva je kemijska modifikacija Pmmn faze z 
vodikom. Popolnoma hidrogenirana faza ima lastnost polprevodnika brez 
prepovedanega pasu (ang. »band gap« ), valenčni in prevodni pas pa se stikata 
v Dirac conah na Fermi nivoju. 
Rezultati kažejo, da strižna napetost odpre prepovedan pas pri nekaterih 
hidrogeniranih oblikah borofena. Še več, z naraščanjem strižne napetosti se 
prepovedan pas veča [30]. 
Kovinski elektronski značaj je bil eksperimentalno potrjen za β12 in χ3 fazi, z 
uporabo ARPES metode. V ARPES eksperimentih je razvidno, da β12 faza 
vsebuje Dirac cone okoli 0,2 eV pod Fermi nivojem. Do manjše razlike z 
nekaterimi teoretičnimi izračuni, ki predvidevajo Dirac cone nad Fermi nivojem, 
pride verjetno zaradi mediacije β12 faze s substratom Ag(111). Ista metoda je pri 
χ3 fazi pokazala podobno strukturo elektronskih pasov s prisotnostjo Dirac con. 
Poleg tega pa je moč opaziti zanimivo anizotropno značilnost. Fermi hitrosti 
vzdolž dveh različnih smereh v Dirac coni se razlikujeta. Zaradi teh eksotičnih 
elektronskih lastnosti borofenov so borofeni obetavni material za visoko zmogljive 
naprave [33]. 
Pmmn faza je tudi pri optičnih lastnostih pokazala anizotropijo. Optična 
prepustnost v smeri a je večja kot v smeri b. δ6 (Pmmn simetrija) in β12 faza 
borofena kažeta močno odvisnost optične prepustnosti od energije in debeline 
sloja kot tudi slabo absorbanco v vidnem spektru svetlobe (manj kot 1 %). Iz 
prepustnega do odbojnega kovinskega obnašanja lahko pridemo, če povečujemo 
število slojev od okoli 1 nm pa do okoli 20-30 nm [19],[30]. 
2.2.3 Toplotna prevodnost in transport 
Borofeni različnih faz imajo visoko toplotno prestopnost, medtem ko je njihova 
toplotna prevodnost močno nižja kot tista od grafena. Pri sobni temperaturi je 
toplotna prevodnost 2-Pmmn faze okoli 147 in 75,9 W/mK v a in b smeri, medtem 
ko je za α fazo izotropna okoli 14,43 W/mK (tabela 2.1). Zanimivo je, da k 
toplotnemu transportu v večini prispevajo visoko frekvenčna fononska stanja, kar 
za večina 2D materialov ne velja. Pri njih k toplotnem transportu največ prispevajo 
nizko-frekvenčna akustična stanja. Še en zanimiv vpliv natezne napetosti je 
opaziti tudi pri toplotni prevodnosti. Pri 2-Pmmn fazi se ob 8-% nateznem 
raztezku v a smeri toplotna prevodnost poveča za kar 250 %. Povečanje opazimo 
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tudi v b smer, le da je v tem primeru bistveno manjša, kar znova kaže na 
anizotropno obnašanje. Borofen ima eno izmed višjih toplotnih prevodnosti v 
skupini 2DM. 
                             
Tabela 2.1: Toplotna prevodnost pri sobni temperaturi v vzdolžni (ang. »armchair«) in cik-cak 
smeri borofenskih in njim podobnih struktur. Povzeto po [34]. 
Izračuni so pokazali, da ima borofen visoko anizotropijo, ko govorimo o toplotni 
prestopnosti, čigar vrednosti so izjemno visoke. Za 2-Pmmn in β12 fazi vrednost 
pri sobni temperaturi znaša 7,87 nW/(K nm2 ) in 10,97 nW/(K nm2 ), kar je precej 
višja vrednost od tiste pri grafenu [34]. 
2.2.4 Superprevodnost 
Že sam kovinski značaj bora in spojna moč para fonon-elektron namiguje, da bi 
bili lahko borofeni odlični kandidati za superprevodnike. Izračuni kažejo, da sta 
superprevodnost in kritična temperatura borofenov močno odvisna od njihove 
strukture.  
 
Slika 2.4: Celotna energija in 𝑁𝐹 (levo) in λ ter 𝑇𝐶 (desno) v odvisnosti od koncentracije praznin. 
Povzeto po [30]. 
26 
Temperatura superprevodnega prehoda na grafu s koncentracijo praznin 
(slika 2.4) kaže odvisnost V oblike. Identično V odvisnost od koncentracije vrzeli 
prav tako kaže elektronska gostota stanj na Fermi nivoju NF in parameter 
spajanja elektron-fonon λ (ang. »electron phonon coupling parameter«). Pri vseh 
parametrih graf funkcije svoj minimum dosega pri koncentraciji praznin ν = 1/9. 
Borofeni bi v prihodnosti lahko bili konvencionalni superprevodnik s kritično 
temperaturo (Tc) okoli 10-20 K. Konstanti elektron-fonon spajanja in kritični 
temperaturi za β12 in χ3 fazi sta višji kot pri grafenu. Tc za β12 in χ3 fazi ima 
vrednost 18,7 K in 27,7 K. Tc lahko uravnavamo z dopiranjem praznin in natezno 
napetostjo. Natezna napetost lahko Tc dvigne do 24,7 K, medtem ko lahko 
dopiranje strukture s prazninami dvigne Tc do 34,8 K. Na splošno raziskave 
napovedujejo dobre superprevodniške lastnosti borofena, vendar jih morajo 
dokončno še eksperimentalno potrditi [30][19]. 
2.2.5 Kemijske lastnosti 
Večina eksperimentalno sintetiziranih borofenov je bila pridobljenih pod ultra 
visokimi vakuumskimi pogoji, da bi si izognili degradaciji in kontaminaciji iz 
okolice. Čeprav naj bi bili borofeni inertni na oksidacijo, so poizkusi pokazali, da 
po daljšem časovnem obdobju izpostavljenosti zraku vseeno pride do 
kontaminacije zaradi elektronsko deficitarnih atomov bora in visoki kemijski 
aktivnosti njihove površine. Zaradi dokaj lahke oksidacije borofenov je za njihovo 
praktično uporabo v določenih napravah ključnega pomena razvitje primerne 
tehnike pakiranja, ki bo ohranila njihovo površino zaščiteno [19]. 
2.3 Uporaba borofena 
2.3.1 Shranjevanje vodika 
Za dobro shranjevanje vodika sta potrebna predvsem adsorpcijska energija v 
območju med okoli 0,2 in 0,6 eV na molekulo vodika in primerna adsorpcijska 
kapaciteta H2. Bor je najlažji element v družini 2D elementov in zato lahko 
poseduje visoko gravimetrično gostoto vodika. Šestkotne vrzeli v strukturi 
borofena pa lahko služijo kot dobra adsorpcijska mesta za alkalne oz. prehodne 
kovine. Adsorpcijska energija α borofena za molekulo je prenizka za praktično 
shranjevanje vodika. Dekoracija površine z atomi kovine pa predstavlja dober 
pristop za ojačenje interakcije. Z dekoracijo α faze z atomom litija se adsorpcijska 
energija dvigne iz 0,047 vse do 0,35 eV. Shranjevanje vodika se dobro poveča z 
dekoracijo lahkih atomov kovine. Praznine v β12 fazi predstavljajo idealna 
dekoracijska mesta za Ca atome. En atom Ca adsorbiran na β12 fazo lahko nase 
veže do 6 molekul vodika, vezavna energija doseže vrednost okoli 0,2 eV, 
gravimetrična gostota vodika pa seže do okoli 8,92 utežnih procentov. Podobne 
visoke karakteristike dosega tudi χ3 faza z 7,2 utežnimi procenti gravimetrične 
gostote. Vse te lastnosti temeljijo zgolj na teoretičnih izračunih, zato za njihovo 
dokončno potrditev potrebujemo še eksperimentalne rezultate [19],[30].  
27 
2.3.2 Akumulatorji 
Litijevi atomi imajo na 2-Pmmn borofenu adsorpcijsko energijo −1,12 eV, kar 
predstavlja ugodno vrednost za dobro stabilnost litij-borofen kompleksa med 
procesom litijacije (ang. »lithiation«). Maksimalno število litijevih atomov, ki se 
lahko absorbirajo na en atom bora, je 0,75 (Li0,75B) s teoretično specifično 
kapaciteto 1860 mAh/g, kar predstavlja štirikrat višjo vrednost kot tista pri 
komercialnih grafitnih anod. Še bolj presenetljiva lastnost je ultra hitra migracija 
litijevih atomov vzdolž a smeri, z migracijsko bariero vrednosti zgolj 2,6 eV. 
Vzdolž b smeri te iste vrednosti kažejo očitno anizotropijo s precej višjo 
migracijsko bariero. Tekom celotnega procesa litijacije borofen ohranja kovinski 
elektronski značaj, kar zagotavlja dobro elektronsko prevodnost materiala. 
Podobne odlične lastnosti se kažejo, ko so Li atomi zamenjani z Na, Mg, Al in Ca 
ioni. Tudi popolnoma hidrogenirana struktura, kljub znižanju teoretične specifične 
kapacitete, kaže presenetljivo dobre zmogljivosti [19],[30]. 
β12 in χ3 fazama se migracijska bariera Li, Na in Mg zaradi periodičnih vrzeli v 
strukturi zniža v primerjavi s tisto pri 2-Pmmn, vendar še vseeno dosega dobre 
vrednosti kapacitet. Zaradi visoke teoretične specifične kapacitete, odlične 
električne prevodnosti in presenetljivo dobrega ionskega transporta, borofen 
predstavlja odličnega kandidata za Li, Na in Mg ionske akumulatorje [30]. 
Zaradi dobrih karakteristik se veliko raziskav posveča razvijanju Li-S 
akumulatorjem. »Shuttle« efekt jim otežuje njihov cikel polnjenja in praznjenja ter 
posledično skrajšuje njihovo življenjsko dobo. Zato se išče primeren gostiteljski 
material (ang. »anchoring material«) za žveplo, s katerim bi zmanjšali »shuttle« 
efekt in izboljšali zmogljivost polnjenja in praznjenja. Interakcije med tem 
materialom in litijevimi polisulfidi ne smejo biti prešibke in ne premočne. Za 
primernega kandidata se je izkazal χ3 borofen. Njegove adsorpcijske energije so 
nižje od 2-Pmmn faze, katere vrednosti so previsoke, in višje kot tiste pri grafenu, 
čigar vrednosti so prenizke. Poleg tega pa je njegova elektronska struktura tekom 
celotnega cikla polnjenja in praznjenja kovinska. Podobno ugodni rezultati so 
izmerjeni tudi pri β12 fazi. Tako obe β12 in χ3 faza predstavljata ugoden gostiteljski 
material za litij-žveplove akumulatorje [19],[30]. 
2.3.3 Superkondenzator 
Nekaj slojni sistem borofenov predstavlja učinkovit superkondenzatorski material. 
Specifična kapaciteta sega v območje nekje od 91,6 in 142,6 F/g. 
Superkondenzator iz plasti borofena kaže odlične elektrokemijske lastnosti, kot 
so široko potencialno okno, ki sega do 3 eV, visoko energijsko gostoto z 
vrednostjo 46,1 Wh/kg pri 478,5 W/kg gostoti moči. Prav tako ima stabilno 
praznjenje in polnjenje. Po 6000 ciklih ohrani 88,7 % začetne specifične 
kapacitete. Vse te lastnosti odpirajo borofenu nova vrata v svet optoelektronike 
in aplikacij za shranjevanje energije [19],[30]. 
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3 Borofen na kovinskem substratu 
Pri sintezi borofenov in ostalih 2D materialov se opiramo na grafen kot njihovega 
prvega predstavnika. Običajno sinteza grafena poteka preko eksfoliacije grafita. 
Ker pa v naravi ni prisotnega 3D alotropa bora, ki bi bil sestavljen iz več 2D plasti, 
eksfoliacija za pridobivanje 2D strukture borofena ni mogoča. Kot najbolj 
obetavna metoda se je uveljavila sinteza borofena na kovinskih substratih. 
3.1 Predpriprava borofena na kovinskem substratu 
Na izbiro pravega elementa kovine, ki bi bil primeren za kovinski substrat, nam 
namiguje že sinteza grafena. Kovinski substrat mora imeti majhno topnost B 
atoma, medtem ko služi kot plosk model za sintezo borofena. Za številne kovine 
je znano, da z borom tvorijo boride. Nekateri elementi 11. skupine periodnega 
sistema, Cu, Ag in Cu ter ostali, ki ne tvorijo boridov, so tako primerni za 
modeliranje depozicije B atomov za sintezo borofenov [35]. 
Prvo namigovanje k možnosti tvorbe 2D struktur bora (2D B) kaže že visoka 
nukleacijska energija 3D borovih struktur (3D B), ki daje prednost 2D skupkom 
pred 3D strukturami, ko govorimo o povezovanju borovih atomov v manjše 
skupine na kovini. 
Stabilnost borofenov na kovinah lahko med seboj primerjamo s pomočjo njihove 





kjer Esistema predstavlja celotno energijo sistema bor-kovina, Ekovine energijo 
kovinskega substrata, znotraj super-celice, katero vzamemo za opazovan sistem, 
in NB število borovih atomov v kristalu. 
CE metoda se običajno uporablja za analizo interakcij sistemov, sestavljenih iz 
več delcev. Kot rezultat analize odvisnosti strukture borofena od substrata s CE 
metodo dobimo odvisnost energije sistema od koncentracije praznin v sistemu 
(ν). Za prostostoječe borofene ta metoda pokaže drugačne rezultate kot za 
borofene na substratu. Energijsko najugodnejša stanja za prosto stoječe 
borofene ležijo znotraj koncentracijskega območja ν = 0,1 – 0,14 
(α, ν1/8, ν2/15, ν4/33), vse strukture zavzemajo planarno obliko z upogibanjem manj 




Slika 3.1: Konfiguracijski energijski spekter 2D B v prostostoječem stanju (levo), na Au, Ag, Cu 
(sredina) in Ni (desno). Model v vsaki koloni ilustrira tri najstabilnejše strukture. Pod vsakim 
modelom je podana energija definirana glede na energijsko najnižje stanje in koncentracija 
vrzeli 𝜈. Borovi atomi so v rdeči barvi, medtem ko so atomi kovin v črni. Povzeto po [35]. 
Rezultati postanejo popolnoma drugačni na kovinah (slika 3.1). Na Au se 
predvideno osnovno energetsko stanje pojavi pri ν = 1/9, medtem ko se naslednji 
dve najstabilnejši strukturi pojavita pri ν = 1/12. Energijske razlike prvih treh 
najstabilnejših struktur so znotraj območja 6,2 meV/atom, kar ponazarja, da 
ostane borofen na Au substratu alotropen. Kljub šibki interakciji med borofenom 
in substratom  je prednostna struktura nagubana do okoli 1,1 Å. V ν1/9 strukturi 
praznine nastopajo v parih. V primeru Cu substrata imajo vse tri najstabilnejše 
strukture ν = 1/6, prav tako vse tri zasedajo planarno strukturo z višino vala 
strukture manj kot 0,3 Å in višjo adhezivno energijo (290 meV/atom). Rezultati na 
Ag substratu so podobni tistim na Au z malo drugačnim polimorfizmom. Rezultati 
na Ni pa so podobni tistim na Cu. Najstabilnejša struktura ima na Ni substratu 
koncentracijo ν = 1/6, ki je energijsko ugodnejša od naslednjih dveh. Vseeno se 
strukturno upogibanje pri Ni dvigne do 0,48 Å, zaradi visoke reaktivnost Ni, kar 
rezultira v visoki adheziji z borofenom[35]. 
Prerazporeditev elektronov na Cu substratu se pojavi uniformno za vse atome, 
medtem ko je naboj na Au substratu močno koncentriran bližje kovini v ν1/9 
strukturi. Izkaže se, da nagubanje strukture borofena na Au substratu aktivira in 
vzpodbudi kemijske interakcije med kovino in 2D B . Generiranje nagubane 
strukture 2D B na inertnih substratih učinkoviteje opravlja funkcijo stabilizacije 
struktur z majhno ν zaradi njihovega presežka elektronov. Na Au substratu (slika 
3.2b, d) nagubanje ν1/9 strukture premeša 𝑝𝑥 +  𝑝𝑦 orbitalo s 𝑝𝑧 orbitalo, kar 
razširi 𝑝𝑥 +  𝑝𝑦 orbitalo čez celotno energijsko okno. Za rezultat poleg 𝑝𝑧 orbitale 
tudi 𝑝𝑥 +  𝑝𝑦 orbitale B atomov sodelujejo v hibridizaciji s 5d orbitalami Au atomov, 
kar močno poveča medfazne vezi. Pri hibridizaciji med Cu substratom in  ν1/6 
strukturo borofena sodelujejo predvsem 𝑝𝑧 orbitale bora in 5d Cu (slika 3.2c, e). 
Pri Cu substratu so za razliko z Au 5d orbitale bližje Fermi nivoju in se bistveno 
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bolj prekrivajo s 𝑝𝑧 orbitalami, kar omogoča dovolj močno povezavo med borom 
in Cu tudi brez nagubanja 2D B površine [35]. 
 
Slika 3.2: Mehanizem kovinsko-odvisnih struktur borofena. (a) Koncentracija praznin osnovnega 
stanja borofena kot funkcija funkcije dela kovine. Črtkana črta prikazuje rezultat, ko je razdalja 
med kovino in borofenom fiksirana na 5 Å. Izo-površina  prikazuje (0,005 e/Å
3
) prerazporeditev 
naboja (b) med 𝜈1/9 strukturo in Au kot tudi (c) med 𝜈1/6 strukturo in Cu. Rumena in modra barva 
prikazujeta področja akumulacije naboja. Projekcija gostote stanja (ang. »projected density of 
states« PDOS) (d) 𝜈1/9 strukture na Au in (e) 𝜈1/6 strukture na Cu, skupaj z istimi strukturami brez 
substrata, v vakuumu. Cu in Au projekcije sta zamaknjeni za boljšo ponazoritev. Povzeto po [35]. 
K stabilizaciji strukture borofena s substratom pomembno pripomore tudi prenos 
naboja med substratom in 2D B. Zaradi elektronske deficitarnosti bora se 
struktura borofena močno izraža z načinom medsebojnega povezovanja B 
atomov preko lokaliziranih 2c-2e in delokaliziranih nc-2e vezi. Preučevanje 
odvisnosti 2D B struktur od prenesenega naboja s substratom si lahko razlagamo 
s pomočjo odvisnosti strukture od dopiranega naboja. Ker je bor elektronsko 
deficitaren, pride pri dopiranju naboja v obzir predvsem dopiranje z negativnim 
nabojem [36]. 
Nivo dopiranega naboja definiramo kot količino prenesenega naboja na atom 
bora z enotami e−/atom oz. cm−2, ko je definiran na površino in oznako q. Izkaže 
se, da koncentracija praznin ν monotono narašča z naraščanjem q (slika 3.3). V 
prostostoječem borofenu, katerega strukturo lahko predstavimo kot mrežo v 
šestkotnike povezanih B atomov, znotraj katerih mesto zaseda, ali B atom ali pa 
ostane prazno ( mesto predstavlja praznino). B atom, ki zaseda šestkotno mesto, 
in šestkotne vrzeli predstavljajo donorje in akceptorje naboja. Prenos naboja med 
njimi spremeni 2D B v boride, ki jih lahko zapišemo kot B1−ν
+Δ[ ]υ
−Δ
. Ko je 2D 
borofen dopiran z zunanjimi elektroni, je za uravnovešenost sistema potrebnih 
več HHs ( ang. »hexagonal holes« – slo. šestkotne praznine), kar vodi k višanju 
ν vrednosti. Tako bi moral imeti idealen 2D B (nabojno-nevtralen ali dopiran) 
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enako število valenčnih elektronov kot grafen, z enakim številom šestkotnih mest. 
Izkaže se, da združevanje HHs z večanjem q ublaži odvisnost ν od q, saj 
okrepljene HH-HH interakcije z združevanjem zmanjšujejo količino elektronov, ki 
jih lahko privlači vsak »akceptor« (HH). Enačba (2), ki opisuje odvisnost 









kjer ν predstavlja koncentracijo HH, q nivo dopiranja, S0 pa vrednost atomske 
površinske gostote 2D B, ki znaša 4,05 × 1015 cm−2. Zgornja enačba pokaže, da 
pri q = 0 energijsko najugodnejše stanje zaseda struktura ν1/8. Rezultati zgornje 
enačba (ν = 1/6) se pri višjih q vrednostih (npr. pri q = 5,47 × 10 cm−1), zaradi 
nenatančnosti simulacij metode, nekoliko razlikujejo od rezultatov CE metode, ki 
daje pri istem q vrednost ν = 1/7 [36]. 
 
Slika 3.3: Spekter konfuiguracijske energije borofenov, preferiranih na intervalu dopiranja med 0 
in 9,83 x 1014 𝑐𝑚−2. Relativna stabilnost strukture je na določenem nivoju dopiranja 
ponazorjena z jakostjo barve. Povzeto po [36]. 
Za nabojno nevtralni ν1/8 borofen (slika 3.4a, b) Fermi nivo pade v območje med 
𝜎 𝑖𝑛 𝜎∗ stanjema ter 𝜋 𝑖𝑛 𝜋∗ stanjema. To nakazuje, da je zasedenost elektronov 
skoraj popolna, ν1/8 struktura pa je posledično najbolj optimalna pri nabojni 
nevtralnosti. V primerjavi z ν1/8 strukturo kaže α struktura manjšo stabilnost 
zaradi delno zasedenih razveznih  𝜋∗ stanj in je zato elektronsko ekscesivna, pri 
strukturi ν2/15 pa Fermi nivo seka 𝜋 nivo in je zato elektronsko deficitarna. 
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Slika 3.4: (a) Projekcija strukture pasov s (svetlo sivi trikotniki), 𝑝𝑥 +  𝑝𝑦 (črni krogi) in 𝑝𝑧 (sivi 
kvadrati) orbital 𝜈1/8 strukture. (b) Shematični prikaz energijskih nivojev 
 𝜎, 𝜎∗, 𝜋 𝑖𝑛 𝜋∗ (označeni v (a)) orbital, kot tudi izo-površinski prikaz (2x10−3 𝑒Å−3) delnih gostot 
nabojev ustreznih stanj. (c) PDOS 𝜈1/8, 𝜈1/9 in 𝜈2/15 struktur pri nevtralnem naboju. Sive črte 
prikazujejo DOS projekcije 𝑝𝑥 + 𝑝𝑦 stanj, med tem ko prikazujejo črne projekcijo 𝑝𝑧 stanja. 
Puščice označujejo lokalni minimum 𝑝𝑧 stanja blizu Fermi nivoja. (d) Energijska razdalja med 
lokalnim minimumom energije in 𝐸𝐹 v borofenu, kot funkcija celotne energije pri nevtralnem 
naboju. Polna in črtkana črta prikazujeta rezultat za strukture borofenov z lokalnimi minimumi 
lociranimi nad in pod 𝐸𝐹 . Povzeto po [36]. 
Če pogledamo projekcijo gostote stanj (slika 3.4c) (ang. »projected density of 
states (PDOS)«), mora imeti optimalna 2D B struktura lokalni minimum (ang. 
»dip«) (ki se pojavi na grafu pz-PDOS/(E − Es) zaradi hibridizacije med zunaj-
ravninskimi orbitalami, blizu Fermi nivoja, ki so omejeni z vrhovi, ki ustrezajo 
π in π∗ stanjem) ravno na Fermi nivoju (Edip =  EF). Bolj ko se minimum oddalji od  
EF, manj stabilna je struktura. Energija nabojno nevtralnega 2D B  monotono 
narašča z višanjem |Edip −  EF| vrednosti, ν1/8 pa ima najnižjo rednost. Dopiranje 
dodatnih elektronov v 2D B strukturo dvigne Fermi nivo relativno na nivo 
lokalnega minimuma. Ko lokalni minimum seka Fermi nivo, obravnavana 
struktura postane energijsko optimalna. Za q ≥ 0,5 e/atom vrednosti postane ν1/3 
struktura, ki je identična grafenski, najstabilnejša (slika 3.5). Pri q = 1 e/atom 
postane ν1/3 struktura izoelektronska grafenski (ima enako elektronsko 
strukturo), Dirac cone pa se pojavijo na Fermi nivoju [36]. 
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Slika 3.5: (a) Zgoraj: Celotna energija na atom vseh struktur borofenov preračunanih s CE 
metodo pri nivoju dopiranja q=0,03 e/atom kot funkcija ν v B1−ν [… ]υ  sistemih. Diamanti 
prikazujejo rezultate računane na enotsko celico romba, med tem ko prikazujejo kvadrati 
rezultate računane glede na pravokotno enotsko celico. Polna rdeča črta prikazuje osnovno 
stanje DFT izračunov. Spodaj: Tri najstabilnejše strukture, s padanjem stabilnosti, ko barva 
krogov prehaja od temnejše proti svetlejši sivi. (b) in (c) primera sta enaki (a), le z drugačno q 
vrednostjo q=0,2 e/atom in q=0,5-1 e/atom. Pri (c) primeru slika v desnem zgornjem kotu 
ponazarja strukturo pasov osnovnih stanj ν=1/3 za q=1 e/atom (temna polna črta) in q= 0 
e/atom (rdeča črtkana črta). Opaziti je, da se pri tej konfiguraciji Dirac cona premakne na Fermi 
nivo. 
Stabilizacija strukture borofena s pomočjo prenosa naboja s substrata lahko 
ponazorimo na Cu primeru. Najvišje vezno stanje ν = 1/6 strukture borofena na 
Cu substratu ima ravninsko vezno stanje polno zasedeno, medtem ko je to isto 
stanje ν = 1/6 strukture v vakumu le delno zasedeno. To ponazarja prenos 
elektronov iz Cu substrata na borofen, kar stabilizira strukturo borofena [35]. 
3.2 Sinteza 
Zaradi močno občutljive in nestabilne strukture predstavlja sinteza borofenov 
velik izziv. Metoda MBE (ang. »molecular beam« epitaxy (MBE)) se je izkazala 
za najbolj primerno metodo za sintezo borofena. Odvija se v visokem oz. ultra-
visokem vakuumskem okolju, pri visokih temperaturah. Najprej se substrat 
segreje na primerno visoko temperaturo. Nato se iz pištole, imenovane efuzijska 
celica, relativno precizni žarki atomov bora, ki so v plinastem agregatnem stanju, 
streljajo na površino substrata. Atomi pristanejo na površini substrata, se 
kondenzirajo in počasi sistematično združujejo v ultra tanke plasti. Zaradi 
možnega manipuliranja atomov v večje skupine je ta metoda primerna za sintezo 
eno atomskih plasti borofena. Temperatura substrata igra pomembno vlogo pri 
sintezi različnih struktur borofena. Nižja ali višja temperatura substrata lahko 
vodita v formacijo 3D struktur, namesto planarnih struktur borofena. 
Ker je področje sinteze borofena še v začetnih stadijih raziskovanja, je do tega 
trenutka eksperimentalno realiziranih in analiziranih sintez še zelo malo. Borofen 
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je bil zaenkrat realiziran na Ag(111), Cu(111), Al(111), Au(111) in Ir(111) 
substratih. Za lažjo analizo bom vsakega obravnaval posebej. 
3.2.1 Sinteza na Ag(111) substratu 
Že teoretični izračuni so Ag(111) substrat izpostavili kot primernega za sintezo 
borofena. Na sploh je prvo obliko borofena uspelo neodvisno sintetizirati dvema 
skupinama v relativno istem časovnem obdobju [16],[17]. Z MBE metodo se, pod 
ultra-visokim vakumom in uporabo trdega izvora borovih atomov, z visoko 
čistostjo (99,9999 %), pri povišani temperaturi, na površini pojavijo enoslojni otoki 
z urejenimi strukturami.  
Pri prvem primeru se pri ok. 823 K pojavita dve fazi hkrati, poimenovani 
»homogena« in »progasta« faza. Relativna koncentracija obeh faz je odvisna od 
stopnje depozicije borovih atomov. Nizka stopnja depozicije favorizira progasto 
fazo, višja stopnja pa homogeno. Prisotnost določene faze je prav tako odvisna 
od temperature, višanje temperature  favorizira progasto fazo. Ko se pokritost 
bora približuje 1 ML, je substrat že povsem prekrit z enoslojno plastjo bora in 
redkimi skupki [37].  
V drugem primeru so pri temperaturi ok. 570 K potrdili prvo fazo, ki so jo 
poimenovali S1. S segrevanjem substrata na 650 K se S1 faza preoblikuje v 
drugače urejeno strukturo S2. S1 in S2 fazi soobstajata v temperaturnem 
območju med 650 in 800 K. Pri višjih temperaturah je večina območja substrata 
prekritega s S2 fazo. S2 faza se lahko prav tako pojavi pri direktni rasti bora na 
Ag(111) s temperaturo substrata okoli 680 K [17].  
Poleg S1 in S2 faze sta bili na Ag(111) substratu sintetizirani tudi S3 in S4 faza. 
S1, S3 in S4 faze so bile prav tako sintetizirane pri T substrata 570 K, med tem 
ko se je S2 faza formirala pri temperaturi 680 K. Fluks bora je bil nastavljen na 
0,001 ML/s. Pri takšnih temperaturah substrata in fluksu borovih atomov lahko na 
površini substrata vedno najdemo S1-S4 faze, le da je koncentracija S3 in S4 
faze precej manjša [17],[38].  
Izkaže se, da je v temperaturnem območju od 550–600 K, β12 faza favorizirana 
pri nižjih temperaturah v primerjavi z χ3 fazo, vendar je tudi slednja prisotna. Rast 
pri višjih temperaturah (650 K–720 K) pa favorizira χ3 fazo, ki je pri najvišjih 
vrednostih temperature edina prisotna. Pri nadaljnjem zviševanju temperature 
substrata v nekaterih primerih ponovno rezultira v tvorbi β12 faze in χ3, le da sta 
obe zavrteni za 30° glede na ravnino substrata [39]. 
Za definiranje struktur posameznih faz zaenkrat še nimamo zadosti podatkov, 
vendar so bile nekatere strukture vseeno predlagane. Za S1 in S3 fazi je 
predlagana β12 struktura, s tem da ima S3 faza drugačno rotacijski odnos z 
Ag(111) substratom. Rotacija β12 strukture vodi skupaj z ravnino Ag(111) 
substrata do popolnega ujemanja med njunima mrežama, tako da pri S3 fazi ni 
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opaziti Moire-jevega vzorca, kot ga je moč opaziti pri S1 fazi. S2 faza kaže iste 
STM posnetke kot homogena faza iz prvega eksperimenta, χ3 struktura pa 
najboljše opisuje obe fazi. S4 faza po vsej verjetnosti predstavlja α strukturo z 
ν = 1/9. Struktura progaste faze še ni popolnoma dorečena. Na začetku je bila 
predlagana valovita Pmmn struktura. Kasnejša raziskava predlaga, da je 
progasta faza pravzaprav β12 struktura na rekonstruirani Ag(111) površini. Poleg 
tega se računske raziskave pokazale, da predstavlja β12 struktura najugodnejše 
energijsko stanje na Ag(111) substratu. β12 struktura se skoraj popolno ujemanje 
z Ag(111) mrežnimi parametri (zgolj 1-% odstopanje), medtem ko kaže Pmmn 
struktura večja odstopanja (okoli 3,1 %), in je prav tako veliko bolj fleksibilna [18].  
Izračuni kažejo, da majhni B skupki (B1−3), ki so odloženi na Ag(111), strukturo 
penetrirajo pod prvo plast Ag atomov in pri nadaljnji adsorpciji B atomov 
izpodrivajo Ag atome. B atomi postopoma tvorijo trikotne vzorce na Ag površini, 
za nadaljnjo povečevanje B skupkov pa je nujno potrebna tvorba šestkotnih 
vrzeli. Prva skupina, ki je stabilizirana s šestkotno vrzeljo, je sestavljena iz 15 B 
atomov. Zaradi močne B-Ag interakcije se stabilizirajo skupki s cikcakastim 
robom. Šestkotne vrzeli pa nastajajo v črtastem vzorcu s pomočjo verjetne 
difuzije B atomov in praznin. Za najverjetnejšo strukturo borofena, ki se tvori na 
Ag substratu, se je tudi v primeru izračunov nukleacije in rasti izkazala β12 
struktura s črtastim vzorcem [40]. 
3.2.2 Sinteza na Al(111) substratu 
Območje alotropnih struktur borofena je iz ene strani omejeno z ν1/3 in ν0 
strukturama, ν1/3 struktura tako predstavlja mejo struktur z največjo možno 
koncentracijo praznin. Glede na odvisnost struktur od dopiranega naboja je 
mogoče pričakovati obstoj ν1/3 strukture na površini borofena. Al(111) substrat 
se je izkazal za najprimernejšega za sintezo ν1/3 strukture 
[35]. 
Z MBE metodo rasti je bil borofen v obliki satovja sintetiziran na Al(111) površini 
substrata. STM slike so pokazale popolni enoslojni film borofena v obliki satovja. 
Enoslojni otoki borofena nastajajo z izhlapevanjem bora na čisto površino Al(111) 
substrata pri temperaturi 500 K. S povečevanjem koncentracije bora na površini 
otoki borofena rastejo v širino, dokler ne prekrijejo celotnega območja. STM slike 
kažejo karakteristične kvazi-periodne, trikotne izbokline valovite površine 
borofena. Perioda valov je bila okoli 7 nm, z višino med 40–60 pm. Razlog 
valovite strukture po vsej verjetnosti tiči v stisnjeni mreži borofena zaradi interakcij 
s substratom. Izmerjena mrežna konstanta je 0,29 nm, kar se skoraj povsem 
ujema s teoretičnimi izračuni prostostoječe ν1/3 strukture, ki dosegajo vrednost 
0,3 nm, in so prav tako blizu mrežni konstanti Al(111) – 1 x 1 (0,286 nm) [26]. 
Kljub temu da je prostostoječa struktura borofena dokazano nestabilna, je njena 
eksperimentalna realizacija na substratu uporabna za razumevanje borove 
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kemije. Zato njena stabilizacija s substratom zahteva razlago. Zaradi šestkotne 
simetrije ν1/3 strukture na Al(111) površini obstaja kar nekaj visoko-simetrijskih 
absorpcijskih konfiguracij. Najznačilnejše so FCC-HCP, TOP-FCC, TOP-HCP in 
most-most, kjer HCP in FCC predstavljata votla mesta trikotne mreže Al(111), ki 
sovpadajo z Al atomi druge in tretje plasti. Adsorpcijska energija, kot funkcija 
prostora med ν1/3 strukturo in vrhnjo plastjo Al(111) substrata, kaže za FCC-HCP 
konfiguracijo najkrajšo vertikalno razdaljo med substratom in borofenom, to pa 
posledično povzroči močno adhezijsko energijo med obema plastema [41]. 
Z analizo elektronskih interakcij med ν1/3 strukturo in Al(111) površino je videti, 
da prihaja do približno enega elektrona na atom bora elektronskega prenosa. Vse 
tri strukture FCC-HCP, TOP-FCC in TOP-HCP imajo gostoto naboja močno 
povečano v medfaznem prostoru, nizka pa je v zgornji plasti Al atomov. Gostota 
naboja se najenakomerneje porazdeli v medfaznem področju FCC-HCP 
konfiguracije, v ostalih dveh pa je bolj lokaliziran. To ponazarja, da je akumuliran 
naboj relativno najbolj delokaliziran v FCC-HCP konfiguraciji, kar lahko delno 
pripomore k močnejši adhezijski interakciji v FCC-HCP konfiguraciji ν1/3 
borofena. V primerjavi z grafenom ima vsak atom bora v ν1/3 borofenu en elektron 
manj od C atoma. Posledično je Dirac točka 3,5 eV višje od Fermi nivoja. Kar 
pomeni, da je zgolj majhen delež veznih 𝜋-pasov zaseden, majhen delež 
ravninskih ( ang. »in-plane«) 𝜎-stanj pa nezaseden. To pa je verjetno tudi glavni 
razlog za nestabilno prosto-stoječo ν1/3  strukturo 
[41]. 
Pri adsorpciji ν1/3 borofena na Al(111) površno, pride do večjega prenosa naboja 
iz substrata na borofen. Večina elektronov gre v izven-ravninske pz orbitale 
borofena, majhen delež pa v ravninske 𝜎 orbitale borofena. Pride do hibridizacije 
med 𝑝𝑧 orbitalami B atomov in Al orbital, 𝑝𝑧 stanje pa se razširi čez široko 
energijsko območje, kar je primerljivo s prostostoječim 𝜈1/3 borofenom. Vse to pa 
pripomore k močni povezavi med borofenom in substratom [41]. 
Izračuni fononske disperzije prostostoječe ν1/3 strukture borofena z dopiranjem 
1 e−/B kažejo, da zgolj dopiran naboj ne stabilizira prostostoječe ν1/3 strukture. 
Primerjava prostostoječe strukture s tisto na substratu pokaže, da vibracijska 
energija, kot funkcija amplitude fonona za borofen na substratu, na grafu pokaže 
parabolično odvisnost, kar ponazarja stabilno ravnotežno konfiguracijo. Razlika 
v vibracijski energiji med prosto stoječo strukturo in tisto na substratu je izključno 
posledica adhezivnih interakcij med ν1/3 strukturo in Al substratom. Zaključimo 
lahko, da so ravno medfazne interakcije med ν1/3 borofenom in substratom 
ključnega pomena za stabilizacijo ν1/3 strukture borofena 
[41]. 
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3.2.3 Sinteza na Cu(111) substratu 
Izračuni kažejo, da je Cu primeren substrat za izdelavo borofena večjih dimenzij. 
Zaradi manjše inertnosti in ne dovolj velike reaktivnosti z borom ne tvori kovinskih 
boridov. 
Pri T = 770 K in razmerju 0,05 ML/min se na površini Cu(111) substrata tvori 
enoplastni borofen večje dimenzije. Rast samostojnih kristalov nastopi, ko 
gostota nukleacijskih mest doseže nasičeno vrednost, ki je okoli 0,75  mest/μm−2. 
LEED in LEEM slike kažejo, da so plasti borofena sestavljene iz velikih mono-
kristalnih domen, ki lahko presežejo velikost 10 μm vzdolž smeri kristalne ravnine 
Cu površine. Širina domen v prečni smeri na kristalno ravnino pa je omejena na 
nekje okoli 1–3 μm. Meje borofena ne sledijo venomer kristalnim ravninam Cu, 
zato se v nekaterih primerih plasti borofena tudi prekrivajo. Domene, iz katerih je 
sestavljen enoslojni borofen, dobimo s 120° vrtenjem dveh tipov osnovnih celic 
različne kiralnosti in pripadajo isti strukturni fazi. Ta struktura ima vrednost 
koncentracije vrzeli ν = 1/5, valovitost strukture pa v z smeri doseže višino vala 
zgolj 0,43 Å, kar je v dobri povezavi s teoretičnimi izračuni [35]. Povprečna dolžina 
B-B vezi je 1,72 Å z maksimalnim raztezkom do 0,2 Å. Plast borofena na Cu(111) 
substratu je pod natezno napetostjo, katere relativni raztezek dosega povprečno 
vrednost 4 % v primerjavi z isto strukturo brez podpore substrata. Borofen je na 
Cu s prenosom naboja dopiran z elektroni substrata in ne kaže močnejšega 
povezovanja. Nad prekrivnostjo 1 ML hitrost rasti na Cu substratu drastično pade, 
kljub nadaljnjemu povečevanju fluksa borovih atomov [42]. 
Pred kratkim je skupina znanstvenikov sintetizirala borofen na Cu(111) filmu, 
podprtim s safirom (Al2O3(0001)). Ta tehnika je obetavna predvsem zato, ker 
predstavlja možnost odstranitve Cu podlage in prestavitev borofena na drugo 
površino, npr. premestitev borofena na neprevodni substrat bi omogočila veliko 
natančnejše meritve. Pri tej sintezi je bila T substrata 760 K, hitrost rasti pa 0,08 
ML/min. Kvaliteta površine Cu filma je zelo visoka, kar omogoča bolj kontrolirano 
sintezo. Ko so borovi atomi nanešeni na Cu površino, so se nukleacijske skupine 
tvorile na stopnicah površine in dosegle max. velikost 4,6 μm−2. Po omenjeni 
velikosti je sledilo drastično povečanje hitrosti rasti. Na koncu se otoki borofena 
združijo v skupen sloj. Poleg sinteze večje enoslojne površine borofena na Cu 
filmu podprtim s safirom, je prav tako mogoča sinteza manjših skupin, ki se na 
substratu tvorijo kot trikotni otoki dimenzije okoli 1 μm. Sintetizirani so bili z več 
cikli toplotne obdelave prvotnih otokov nepravilnih oblik pri T 900 K in ponovni 
rasti borofena pri T 760 K ob dodatni depoziciji borovih atomov. Vsi otoki so 
približno iste velikosti in enako orientirani, kar namiguje na možnost kontrolirane 
rasti borofena. Struktura borofena na Cu filmu podprtim s substratom je identična 
tisti na volumenskem Cu substratu. Prednost te tehnike je tudi nižja finančna 
obremenitev in krajši čas jedkanja [42].  
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Maksimalno koordinacijsko število bora ne more preseči števila šest. 
Najstabilnejše majhne strukture, v katere se na začetku združujejo B atomi na Cu 
površini (3 ≤ N ≤ 10), so sestavljene iz trikotnih enot. B11 je prvi skupek, ki znotraj 
strukture vsebuje šestkotno vrzel. Da skupek s šestkotno vrzeljo predstavlja 
stabilno strukturo, mora vrzel obdajati določeno število trikotnih enot. Formacijska 
energija BN skupkov pada z večanjem N. Če predpostavimo, da so atomi bora 
odloženi direktno na Cu(111) površino, lahko proces rasti smatramo kot fazni 
prehod iz dispergiranih borovih monomerov do 2D plasti z določenim vzorcem. 
Večje strukture lahko nastanejo z nadaljnjo rastjo skupkov ali njihovim 
združevanjem. Predlagani sta 2 poti: 
 Prva se začne z 𝐵11 skupkom s šestkotno vrzeljo. Ob nadaljnjem zbiranju 
B atomov okoli praznine, jo ti popolnoma obkolijo pri številu N = 18. Ob 
nadaljnjem nalaganju atomov se struktura širi, šestkotne vrzeli pa znova 
spontano nastajajo in širijo strukturo.  
 Druga pot poteka preko tvorbe nanotrakov in njihovega združevanja. 
Zaradi izjemno stabilnih manjših struktur v obliki pasov je mogoče 
napovedati obstoj nanotrakov končne dolžine v začetnem stadiju rasti. Ko 
se nanotrakovi različnih orientacij združijo skupaj, je možen nastanek 
šestkotnih vrzeli, če so ti nanotrakovi pravilnih orientacij pod kotom 120° 
ali z difuzijo dodatnih borovih atomov [14]. 
Za razumevanje tvorbe struktur borofenov z različnimi vzorci je potrebna dodatna 
razlaga tvorbe vrzeli. Za primer začnimo s skupkom velikosti 𝐵14, ki je vezan na 
Cu substrat. Sestavljen je zgolj iz trikotnih podenot in ne vsebuje vrzeli. Ob tvorbi 
vezi med dodatnim B atomom in 𝐵14 strukturo velja, da za 𝐵15 skupek struktura 
zgolj iz trikotnih podenot ni več najstabilnejša. Ob dodatnem B atomu na 𝐵14 
strukturi, se vrzel kot intermediat tvori spontano. Ko se vrzel pojavi na robu 
strukture, difundira dalje v notranjost skupka, da se obkoli s čim večjim številom 
trikotnih podenot. Zaradi majhnih energijskih barier za nastanek in difuzijo 
šestkotne vrzeli slednja nastane simultano, ko struktura zgolj iz trikotnih podenot 
ne predstavlja več najstabilnejšega sistema [14]. 
3.2.4 Sinteza na Au(111) substratu 
Površina Au(111) je ena izmed redkih nizko-energijskih kovinskih površin, ki za 
minimiziranje površinske energije preoblikujejo svojo strukturo. Preoblikovanje je 
okarakterizirano z 22 ×  √3 strukturo, katere atomi so locirani na ploskovno 
centriranem kubičnem (FCC), heksagonalnem gosto zloženem (HCP) in 
mostovnem mestu z oz. na volumski mreži. Rezultat konstrukcije je cikcakast 
vzorec Shockley-evih delnih dislokacij z orientacijami domen pod 120° kotom [38]. 
Z nizko temperaturno depozicijo B atomov na Au(111) površino se na površini 
substrata pojavijo manjši skupki borovih atomov. Pri temperaturi substrata okoli 
823 K borovi skupki izginejo, hkrati pa poteče transformacija Au(111) površine iz 
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cik-cakaste oblike v omrežje trikotnikov, kjer se na ogliščih trikotnikov pojavijo 
majhni otoka bora. Trikotniki Au površine so natančneje domene Au atomov 
zloženih v FCC in HCP sklade. S transformacijo Au površine ob tvorbi otokov 
bora se ta energijsko stabilizira, kar ponazarja, da so otoki bora glavni krivec za 
transformacijo Au površine [38]. 
Povečevanje koncentracije borovih atomov na koncu privede do razpada 
trikotnega omrežja in tvorbo večjih otokov borofena. Končna velikost plasti 
borofena doseže vrednost do nekaj deset nanometrov. 
Rast borofena se začne z združevanjem borovih atomov v skupke na površini 
substrata. Ob dvignjeni temperaturi substrata okoli 823 K se bor raztopi v 
notranjosti substrata. Ob nadaljnjem ohlajevanju Au, se borovi atomi vračajo na 
Au površino, kjer se povezujejo v strukturo borofena. Najstabilnejše mesto za 
posamezen borov atom so podpovršinska mesta vrhnje plasti ob robnih 
stopnicah. Tak položaj atoma bora je energijsko najugodnejši, ker lahko tvori 
močne Ag-B vezi. Za tvorbo manjših skupin bora so prav tako energijsko 
ugodnejša podpovršinskega območja pod prvo plastjo Au atomov. V tem 
območju se tvorijo strukture velikosti do treh B atomov, ki izrinejo Au atom, trimer 
pa se premakne na površino iz katerega nastanejo večje površine borofena [38]. 
Pri nizkih koncentracijah bora, so otoki borofena sestavljeni od 1 do 8 enot v obliki 
romba s karakteristično površino 1 nm2. Struktura borofena na Au substratu 
predvideva koncentracijo praznin ν = 1/12. 
Elektronske lastnosti borofena na Au so kovinskega značaja, z otoki borofena 
nano dimenzij, ki kažejo lastnosti elektronske omejitve kvantnega efekta. 
3.2.5 Sinteza na Ir(111) substratu 
Z eksperimentom, ki je potekal v ultra-visokem vakuumskem prostoru, je skupina 
znanstvenikov z izhlapevanjem atomarnega bora sintetizirala enofazni borofen 
večjih dimenzij [24]. 
Prvi enoplastni borofen se na Ir(111) tvori znotraj temperaturnega intervala 573–
873 K, z večjo povprečno velikostjo domen pri višjih temperaturah. Pri T ok. 823 
K se ob depoziciji bora na iridij formira urejena strukturna faza opisana kot (6 × 
2) super-mreža (glede na šestkotno strukturo površine substrata). Pod 
mikroskopom je moč opaziti 3 enake domene, ki so zavrtene za 120° ena glede 
na drugo. Enotsko celico borofena označimo kot Ir(111) – (6 × 2) [24]. 
Ob daljši izpostavljenosti Ir substrata fluksu elementarnega bora in več ciklom 
priprave borofena, je na površini substrata moč opaziti elementaren bor, ki ni 
povezan v borofen. Ko bor difundira iz notranjosti substrata na površino, je pri T 
< 600 K favorizirana tvorba 3D skupkov, kar ovira tvorbo 2D borofenov. To se 
kaže v tvorbi manjših in nepravilnih otokov borofena. Zato je za pripravo popolnih 
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struktur borofena na Ir(111) potrebno temeljito očistiti ostanke atomov bora v 
podpovršinskem območju [24].Predlagana struktura ima koncentracijo praznin ν = 
1/6, najbolje pa se ujema z χ6 mrežo. 
Medfazne povezave med borofenom in substratom tudi v tem primeru igrajo 
ključno vlogo pri stabilizaciji strukture borofena. Povprečna dolžina B-B vezi meri 
0,18 nm, val nagubanja pa v višino meri 0,118 nm, medtem ko je razdalja med 
substratom in borofenom 0,21 nm. Izračuni kažejo, da je vezna energija borofena 
na strukturo iridija 6,177 eV na atom bora. Vezna energija prostega borofena ja 
5,463 eV, kar daje vrednost eksfoliacijske energije 0,714 eV/atom. Če to vrednost 
normaliziramo na površino enotske celice χ6 borofena (približno 76,408 Å
2) 
dobimo vrednost 0,234 eV/Å, kar je petkrat večja vrednost od predlagane za β12 
strukturo. Pri povezovanju borofena s substratom pride do manjšega prenosa 
elektronov iz borofena na substrat. Okoli 0,08 elektrona na atom bora, kar prav 
tako pripomore k stabilizaciji strukture. Graf gostote elektronskih stanj na atom 
bora za podprto in prosto stoječo strukturo pokaže, da ima podprta struktura 
manjšo gostoto stanj na Fermi nivoju kot prostostoječa, oba pa kažeta kovinske 
oz. polkovinske lastnosti [24]. 
Pomembna lastnost in vpogled v stabilnost borofena je ločitev 2D strukture od 
substrata. Ena izmed metod ločitve je s pomočjo tretjega elementa v medfazno 
področje borofena in substrata. Zlato se izkaže za primernega zaradi svoje 
majhne reaktivnosti, slojne rasti na Ir(111) (ang. »layer-by-layer growth«) in velike 
velikosti atomov. Z depozicijo Au pod ultra-visokimi vakuumskimi pogoji, pri sobni 
temperaturi, Au atomi difundirajo preko robov in defektov otokov borofena v 
medfazno področje Ir/borofen. Direktna penetracija Au preko običajnih šestkotnih 
vrzeli strukture borofena je manj možna zaradi njihove majhne velikosti. Struktura 
borofena se zaradi vrinjenja Au atomov ne spremeni. Čeprav je za sintezo 
borofena potrebna stabilizacija strukture s substratom, močne B-B vezi 
zagotavljajo stabilnost celotni strukturi, da se jo lahko loči iz substrata. To 
nakazuje, da je χ6 borofen stabilen pri sobni temperaturi na substratih z nizko 
stopnjo interakcije [24].  
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4 Zaključek 
Od kar je Boustani leta 1997 prvič predlagal obstoj planarnega skupka borovih 
atomov, se je v zadnjih dveh desetletjih zvrstilo veliko raziskav na področju 
interpretacije, realizacije in analize 2D borove strukture t. i. borofena. Kot 
predstavnik 2D M igra, zaradi svojih unikatnih lastnosti, vlogo enega izmed 
pomembnejših materialov v razvoju nanotehnologije. Zaradi svoje unikatne, 
občutljive strukture je njegova sinteza precej zahtevna. V zadnjih letih se je 
pokazalo, da je za sintezo najprimernejša metoda s pomočjo substrata, ki 
pripomore k stabilizaciji strukture. Izvedemo jo z MBE metodo pri povišani 
temperaturi substrata, v ultra čistem okolju. 
Kot primerni substrati za sintezo borofena so se izkazali Ag(111), Al(111), 
Cu(111), Au(111) in Ir(111). Različni substrati imajo različno strukturo površine, 
ki jo borovi atomi uporabljajo kot predlogo za izgradnjo borofena. Razlikujejo se 
tudi po različnih interakcijah, ki jih tvorijo z atomi bora, zato se večina struktur 
borofenov med substrati razlikuje. Ker pa so nekatere strukture borofena 
termodinamsko ugodnejše od drugih, se večina struktur borofena nahaja v 
določenem koncentracijskem območju. 
Izkaže se, da razlog za stabilizacijo borofena s pomočjo substrata tiči predvsem 
v kemijski hibridizaciji orbital medfaznega področja med kovino in substratom ter 
delnega prenosa naboja med substratom in borofenom. Borofen na različnih 
substratih prilagaja svojo strukturo tako, da ta predstavlja najstabilnejše možno 
stanje. Tako so na nekaterih substratih strukture bolj nagubane kot na drugih, 
vsebujejo drugačno koncentracijo praznin in razdaljo med sosednjimi borovimi 
atomi ter borofenom in substratom. 
V prihodnosti predstavlja glavni izziv razvoj sinteze, ki bi omogočala proizvodnjo 
borofena večjih dimenzij. Sinteza borofena na Cu(111) je bila z nedavnim 
eksperimentom že korak bližje cilju, saj je raziskovalcem uspelo sintetizirati 
borofen največjih dimenzij do zdaj (do nekaj 10 μm). Eden izmed izzivov je tudi 
prenos borofenov med substrati oz. njihovo ločitev od substrata. V nekaterih 
raziskavah je znanstvenikom to že uspelo. Dva načina, ki bi lahko omogočila 
želeno, sta sinteza borofena na kovinskem substratu, ki je odložen na substrat 
safirja, ter ločevanje borofena z vrinjenjem dodatnega elementa v medfazno 
površino borofena in kovinskega substrata. Za njihovo konkretno uporabo je v 
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